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ВСТУП 

Добре відомо, що властивості водних розчинів одноатомних спиртів 

істотно відрізняються від властивостей ідеальних розчинів [1-2]. Це явище 

проявляється в поведінці таких фізичних властивостей як інтенсивність 

молекулярного розсіяння світла в околі особливих точок розчинів [3-5], 

адіабатичнa стисливість [6] та теплоємність [7] у виникненні аномально 

великих часів релаксації [4, 8] та навіть у поведінці найпростішої 

термодинамічної характеристики системи - її контракції (зменшення 

об’єму при утворенні розчину) [9-12].  

Актуальність. З точки зору теорії молекулярної будови, всі ці та 

інші особливості поведінки розчинів [13] обумовлено процесами 

кластеризації в них.  

Перші чіткі та систематичні уявлення про роль кластерів у поведінці 

властивостей розчинів були сформульовані Д.І. Менделєєвим [14] ще 

близько 150 років тому. В подальшому ці погляди розвивалися та 

уточнювалися. Зокрема, в [9-11] встановлено, що в околі особливої точки у 

водних розчинах етанолу за мольної частки спирту 077.0=px , відбувається 

взаємний перетин концентраційних залежностей контракцій, що 

відповідають різним температурам експерименту. Саме таку ж залежність 

має надлишковий об’єм розчину [15, 16]. 

Здавалося б природним вважати, що за малих концентрацій етанолу 

pxx <<  кожна його молекула буде пов'язаною з усіма молекулами води, що 

утворюють її найближче оточення. Але таке припущення не є цілком 

задовільним, оскільки не відображає той факт, що введення молекул 

етанолу до води є пов'язаним з витратами енергії на зміну її локальної 

структури. Оскільки енергія взаємодії між молекулами води та етанолу 

лише незначно перевищує енергію взаємодії між молекулами вода-вода та 

етанол-етанол, то кожна молекула етанолу буде пов'язана лише з частиною 

молекул води із її оточення. Це можна переформулювати еквівалентним 
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чином: тільки частина молекул етанолу буде утворювати елементарні 

кластери, а інша частина буде залишатись некластеризованою. 

Важливою характеристикою водного розчину спиртів є ступень його 

кластеризації ( )TxZa , , або відношення числа молекул алкоголю )(c
aN , які є 

кластеризованими, до повного їх числа aN : ( )
a

c
a

a N
NTxZ

)(

, = . 

Мета роботи. Основна увага в представленій роботі буде сфокусована 
на визначенні ступеня кластеризації в розчинах вода-етанол в усьому 
інтервалі зміни концентрації. 

Для досягнення мети роботи необхідно розв'язати такі задачі: 

- створення багатокомпонентної моделі водно-спиртового розчину; 

- розрахунок концентраційних залежностей ступеня асоціювання молекул 
спирту та молекул води; 

- порівняння ступенів кластеризації для перших членів гомологічного ряду 
первинних одноатомних спиртів. 

Об'єкт дослідження особливості волюметричних характеристик 
водно-спиртових розчинів. 

Предмет дослідження — ступінь кластеризації у водних розчинах 
одноатомних спиртів як функція концентрації та температури. 
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РЕЗУЛЬТАТИ РОБОТИ ТА ВИСНОВКИ 

1. Показано, що використання трикомпонентної моделі розчину

вода-спирт дозволяє добре узгодити розрахункові та експериментальні 

значення волюметричних параметрів розчинів. Групова модель Ленгмюра, 

що використовується при розрахунках коефіцієнтів активності, може бути 

застосована для інших фізичних параметрів. 

2. Отримані концентраційні залежності ступеню кластеризації за

різних температур показують, що ліворуч від особливої точки (розбавлені 

розчини) із зростанням температури частка асоційованого спирту зростає. 

Це можна пояснити тим, що енергія взаємодії молекул вода-вода менша за 

пари вода-спирт. Взаємодія описується залученням Н-зв’язків, кількість 

яких на молекулу зменшується із зростанням температури. Тому 

ймовірність приєднання до кластеру вода-спирт зростає. Праворуч від 

особливої точки за малих концентрацій води ситуація протилежна і 

ступінь кластеризаціі падає. 

3. Порівняння відповідних ступенів кластеризації для різних членів

гомологічного ряду метанолу показують, що незалежні розрахунки за 

менших та за більших концентрацій розчинів відносно особливої точки 

мають різний знак кривизни залежностей для етанолу та пропанолу. 

Причому, ця різниця збільшується із зростанням номеру спирту у 

гомологічному ряді. Це можна пояснити недоліком моделі розчину, до якої 

необхідно вводити не формальний коефіцієнт складу кластеру, а розподіл 

кластерів за складом в залежності від концентрації та температури.  

    ______________________ Абусерідзе Г.Т. 
(Підпис автора роботи) 
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